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  x  y  z  U(eq) 
________________________________________________________________________ 
O(1)  5249(1)  7907(2)  9646(1)  19(1) 
O(2)  3997(1)  3898(2)  6172(1)  18(1) 
C(1)  8910(1)  6266(3)  11218(1)  19(1) 
C(2)  10078(2)  6971(4)  11137(1)  22(1) 
C(3)  11070(2)  5666(4)  11711(1)  24(1) 
C(4)  10912(2)  3631(4)  12372(1)  24(1) 
C(5)  9751(2)  2909(4)  12456(1)  27(1) 
C(6)  8763(2)  4221(4)  11888(1)  24(1) 
C(7)  7826(1)  7652(3)  10589(1)  22(1) 
C(8)  7245(1)  6028(3)  9652(1)  18(1) 
C(9)  6130(1)  7389(3)  9030(1)  16(1) 
C(10)  5551(1)  5776(3)  8098(1)  19(1) 
C(11)  4553(1)  7362(3)  7404(1)  20(1) 
C(12)  3530(1)  5652(3)  6846(1)  18(1) 
C(13)  3189(1)  2192(3)  5596(1)  16(1) 
C(14)  3651(2)  596(3)  4909(1)  19(1) 
C(15)  2912(2)  ‐1245(4)  4316(1)  22(1) 
C(16)  1705(1)  ‐1512(4)  4390(1)  22(1) 
C(17)  1251(2)  91(3)  5066(1)  21(1) 


























































  U11  U22   U33  U23  U13  U12 
________________________________________________________________________ 
O(1)  18(1)   18(1)  22(1)   0(1)  8(1)   1(1) 
O(2)  15(1)   20(1)  20(1)   ‐3(1)  5(1)   ‐1(1) 
C(1)  20(1)   19(1)  15(1)   ‐4(1)  1(1)   1(1) 
C(2)  23(1)   21(1)  21(1)   1(1)  4(1)   ‐1(1) 
C(3)  19(1)   28(1)  25(1)   ‐2(1)  4(1)   1(1) 
C(4)  26(1)   22(1)  20(1)   ‐2(1)  ‐2(1)   6(1) 
C(5)  34(1)   25(1)  22(1)   5(1)  3(1)   ‐2(1) 
C(6)  23(1)   27(1)  23(1)   1(1)  5(1)   ‐5(1) 
C(7)  20(1)   21(1)  22(1)   ‐2(1)  1(1)   2(1) 
C(8)  16(1)   19(1)  18(1)   0(1)  3(1)   2(1) 
C(9)  15(1)   17(1)  17(1)   0(1)  4(1)   1(1) 
C(10) 19(1)   19(1)  19(1)   ‐1(1)  2(1)   3(1) 
C(11) 21(1)   18(1)  19(1)   ‐1(1)  0(1)   2(1) 
C(12) 18(1)   19(1)  18(1)   ‐1(1)  3(1)   2(1) 
C(13) 18(1)   15(1)  15(1)   3(1)  1(1)   0(1) 
C(14) 21(1)   20(1)  18(1)   4(1)  7(1)   3(1) 
C(15) 30(1)   19(1)  16(1)   0(1)  6(1)   4(1) 
C(16) 27(1)   18(1)  18(1)   2(1)  ‐2(1)   ‐1(1) 
C(17) 17(1)   18(1)  24(1)   3(1)  1(1)   0(1) 






  x   y   z   U(eq) 
________________________________________________________________________ 
  
H(1)  4999  6447  9838  28 
H(2)  10200  8358  10684  26 
H(3)  11862  6176  11650  29 
H(4)  11592  2740  12763  28 
H(5)  9632  1509  12905  33 
H(6)  7972  3718  11957  29 
H(7A)  8079  9419  10368  26 
H(7B)  7219  7967  11014  26 
H(8A)  7847  5756  9217  21 
H(8B)  7014  4242  9872  21 
H(9)  6388  9153  8792  19 
H(10A)  5205  4106  8317  23 
H(10B)  6179  5271  7713  23 
H(11A)  4220  8698  7818  24 
H(11B)  4915  8353  6900  24 
H(12A)  3176  4590  7336  22 
H(12B)  2890  6806  6456  22 
H(14)  4471  774  4850  23 
H(15)  3231  ‐2338  3854  26 
H(16)  1200  ‐2778  3981  26 
H(17)  427  ‐80  5117  25 
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